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動スペクトル計算、Natural Bond Orbital 解析)を用いて PGA の分子間相互作用を明
らかにすることを目的とした。以下の 4 つのことから、PGA の結晶構造中には CH・・
O(エーテル)間に弱い水素結合が存在することが示唆された。１）CH と O(エーテル)
の距離、2.53 Å が van der Waals 半径の和より小さい。２）温度上昇に伴い赤外スペ
クトルの CH2と COC の伸縮バンドが低波数シフトする。３) X 線回折において、温度
上昇に伴う??????の変化量は??????に比べ小さい。４）Natural Bond Orbital 解析にお
いて n(O)ether→σ*(H10-C20)の安定化エネルギーは 1 kcal/mol である。申請者はまたテラ
ヘルツ・低波数ラマン散乱分光法を用いた PGA の分子間相互作用に関する研究も行い、
75 cm-1 (テラヘルツ), 125 cm-1 (ラマン)のバンドは、温度上昇に伴い低波数シフトを示
し、ともに分子鎖に対して垂直方向に分極した振動モードであることを見出した。量子
力学計算スペクトルにおいて 75 cm-1 (テラヘルツ), 125 cm-1 (ラマン)のバンドは、分子
間相互作用を考慮したモデルでのみ、再現することができた。温度変化赤外スペクトル
および X 線回析測定で得られた結果は、NBO 計算から示唆された O(ether)原子と H
原子間の相互作用の存在を支持する結果となった。以上の結果から、PGA の結晶構造
内には、CH…O(ether)の弱い水素結合が存在することが明らかになった。  
 
